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Разработка алгоритмов для биоинформационного анализа комплексных метаболических и молекулярно-генетических сетей 

Целью проекта является разработка биоинформационных методов автоматизированной реконструкции и анализа сложных молекулярно-генетических сетей, описывающих биологические процессы, путем интеграции и расширения различных типов специализированных сетей, таких как интерактомные сети, метаболические, транспортные и регуляторные пути.

В качестве основных методов и методологии выполнения НИР, применялись подходы компьютерного анализа первичных и третичных структур белков, решающие задачи предсказания новых молекулярных взаимодействий белков на основе распознавания в их структурах сайтов связывания белков с различными лигандами. Использовалась теория графов для представления специализированных молекулярно-генетические сетей в виде двудольного графа, необходимого для их дальнейшей интеграции путем добавления новых связей между объектами, полученных с использованием методов предсказания молекулярных взаимодействий.
В результате выполнения четвертого этапа работы были получены следующие основные результаты:
1. разработан метод предсказания новых молекулярных взаимодействий белков на основе предсказания в их третичной структуре сайтов связывания с различными лигандами. Предсказание сайтов основано на алгоритме структурного выравнивания пространственной структуры анализируемого белка с пространственными структурами известных сайтов из различных белков;

2. разработан метод предсказания новых белок-белок взаимодействий путем анализа первичной структуры белков. Алгоритм основан на анализе частот встречаемости олигопептидов в аминокислотных последовательностях пар взаимодействующих белков;

3. проведена интеграция специализированных молекулярно-генетические сетей с использованием методов предсказания молекулярных взаимодействий;

4. разработана программа внедрения НИР в образовательный процесс. Результаты НИР включены в курс лекций на кафедре Информационной биологии НГУ;

5. разработан метод предсказания новых молекулярных взаимодействий белков на основе предсказания в их первичной структуре сайтов связывания различных лигандов. Предсказание сайтов основано на алгоритме поиска в аминокислотных последовательностях паттернов Prosite.

Таким образом, все задачи четвертого этапа проекта выполнены в полном объеме в соответствии с техническим заданием. 
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